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摘要：逸度模型是应用较为广泛的有机污染物多介质环境归趋模型,基于 IV级逸度模型,本研究模拟研究了再生水补水河流凉水河中典型抗生素(氧氟

沙星和罗红霉素)多介质环境归趋行为,验证了模拟可靠性,分析了平衡时迁移通量,确定了主要迁移过程,并进行了模型关键参数灵敏度分析和不确定

性分析.结果表明,模型模拟浓度与实测浓度吻合程度较高,表明模型在该研究区域的模拟有效性;研究区域内环境系统达到平衡时,水相中抗生素主要

输出过程为平流过程 ,沉积物相主要过程是与水相的界面交换过程;平衡时氧氟沙星和罗红霉素在水和沉积物中的含量占比分别是 8.73%和

91.27%,27.46%和 72.54%,可见沉积物是两种抗生素的主要储库;亨利定律常数 H 是影响两相迁移的主要因素.该研究为再生水补给型河流抗生素的环

境预测与污染治理提供理论依据及决策参考. 
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Study on multimedia environmental fate of typical antibiotics based on level IV fugacity model. WU Ya-lin, XU Jing-xu, LING 

Wen-cui, SUN Chang-hong, LIU Gui-zhong* (National Engineering Research Center of Urban Environmental Pollution Control, 

Beijing Municipal Research Institute of Eco-Environmental Protection, Beijing 100037, China). China Environmental Science, 

2025,45(9)：5204~5212 

Abstract：The fugacity model is a widely used multimedia environmental fate model for organic pollutants. Multimedia 

environmental fate of typical antibiotics including ofloxacin and roxithromycin in Liangshui River using reclaimed water was 

simulated and researched based on level IV fugacity model, and the reliability of model was verified in this study. For another, 

transfer flux and the main transport process were analysed and identified. Meanwhile, the model key parameters were conducted by 

sensitivity analysis and uncertainty analysis. The results showed that the simulated concentrations were in good agreement with the 

measured concentrations, which indicated the simulation effectiveness of the model in the study area. When the environmental 

system reached equilibrium in the study area, the water advection outflow was identified as the primary export process for target 

antibiotics in water, while the interfacial exchange process with water phase was the major process for sediment. Sediment was the 

main reservoir of two antibiotics in the study area because of the mass fraction of ofloxacin and roxithromycin in water and sediment, 

respectively, were 8.73% and 91.27%, 27.46% and 72.54% at equilibrium. Henry's Law constant (H) significantly influenced the 

two-phase migration behavior. This study provides theoretical basis and decision-making support for environmental prediction and 

pollution control of antibiotics in rivers using reclaimed water. 
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抗生素是一类新污染物,在环境中具有“伪持久

性”,被广泛应用于预防和治疗人、畜疾病
[1-2]

.研究

表明,环境中小剂量的抗生素对生态安全和人体健

康造成威胁,抗生素滥用产生的抗性基因问题同样

不容忽视
[3-4]

.目前关于抗生素的研究大多集中在环

境检测及去除、迁移转化、风险评估等各方面,而对

于再生水补给河流中抗生素的迁移归趋模拟报道

较少
[5-8]

.但再生水是抗生素的重要汇源
[9]
,研究抗生

素在再生水补水河流中的迁移转化对抗生素污染

防控比较有意义.应用较多的有机污染物在多介质

中迁移归趋的模型有逸度模型、多相总暴露模型、

毒害物质物理化学模型、暴露分析模型系统等
[10]

.

其中,逸度模型基于 Mackay 教授在 1983 年开发的

QWASI 模型,目前有 I~IV 4 个不同的等级,其中 IV

级模型描述的是非稳态、非平衡的流动环境系统, 
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能较真实的对化学品的归趋行为进行预测和解释,

该模型基于质量平衡建立方程,因参数少、算法简

单、结果直观等优点脱颖而出
[11-14]

.另外,逸度模型

使用逸度代替浓度,将逸度作为平衡标准,解决了不

同介质中由于浓度单位不统一造成的模型计算困

难等问题
[15-16]

.本研究以北京市再生水补水河流凉

水河为例,基于逸度模型模拟氧氟沙星和罗红霉素

在再生水厂退水口下游水体及沉积物中的迁移归

趋,以期为再生水补水型河流抗生素风险评估和污

染控制提供参考. 

1  研究方法 

1.1  研究区概况 

凉水河是北京南部的再生水补水河流,流域面

积 696km
2
,河长 67km.流域内人口众多,抗生素的生

产、使用和排放量较大,特别是喹诺酮类和大环内酯

类抗生素,由此产生的环境污染问题较严峻
[4]
.本研

究选择凉水河中下段作为研究区,该河补水水源主

要是小红门再生水厂(W1)和槐房再生水厂(W2).基

于研究区域内各种抗生素的检出水平
[4]
,以氧氟沙

星和罗红霉素为目标抗生素,通过构建 IV 级多介质

逸度模型,展开目标抗生素在非稳态、非平衡、动态

环境系统的模拟研究.图 1 中 S1 为模拟起点,S2~S8

为模拟验证点.S1~S8 点数据基于 2022 年 6 月和

2022年 9月的实测数据,因此模型模拟的是 2022年

目标抗生素的多介质归趋行为. 

 

图 1  研究区域示意 

Fig.1  Schematic of the study area 

表 1  目标抗生素基本信息 

Table 1  Basic information of the target antibiotics 

物质 氧氟沙星 罗红霉素 

分子结构 

 

种类 喹诺酮类 大环内酯类 

分子量(g/mol) 361.4 837 

LogKow
(a)
 -0.2 2.75 

pKa
(b)
 pKa1=5.97,pKa2=8.28 pKa=9.27 

注:(a)通过EPI Suite获取;(b)通过Pubchem获取.
 

1.2  模型概况 

本研究基于逸度概念 ,将凉水河视作一个系

统,考虑水和沉积物两个主环境相,其中水相涉及

水子相、悬浮颗粒物子相和水生生物子相 ,沉积

物相包含孔隙水子相和固体沉积物子相 ,环境过

程涉及水相平流输入和输出、水和沉积物相扩

散、水相悬浮颗粒物沉降和沉积物再悬浮、两相

降解及沉积物埋藏过程,模型基本框架如图 2.根

据质量守恒原理 ,建立每个主环境相的质量平衡

方程,如下
[17]

: 
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水相: 

 1
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沉积物相: 

 2
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f
f fV Z D D D D

t
= − + +  (2) 

式中:V1、V2为水相和沉积相的体积,m
3
;Z1、Z2为水

相和沉积相的逸度容量,mol/(m
3
·Pa);f1、f2 为水相和

沉积相的逸度,Pa;Ei为第 i个环境相目标物质的输入

速率,mol/h;Dij为目标物质从环境相 i 到环境相 j 的

迁移速率,mol/(Pa·h);DiA为第 i个环境相目标物质的

平流输出速率,mol/(Pa·h);DiR为第 i个环境相目标物

质的降解速率,mol/(Pa·h);DB 为沉积物中目标物质

的埋藏速率,mol/(Pa·h). 

质量平衡方程通过四阶 Runge-Kutta 法,基于

Matlab,以小时为步长求解. 

 

图 2  多介质逸度模型概念 

Fig.2  Conceptual diagram of multimedia fugacity model 

1.3  模型参数 

模型参数涉及模拟抗生素的理化性质参数及

研究区的环境参数,对模拟结果至关重要,但由于实

际工作中的各项限制,精确地获得所有参数难度较

大
[18]

.本研究中各参数部分来自公开报道,部分通过

EPI Suite 计算,部分来自实际测量,具体参数见表 2

和表 3.模型中水相目标抗生素的输入来自上游平流

及污水处理厂退水,见表 4. 

表 2  模拟抗生素的理化性质参数 

Table 2  Parameters of physicochemical properties of simulated antibiotics  

降解速率常数(h
-1
) 半衰期(h) 

抗生素 
水相(k1) 沉积物相(k2) 水相(t1) 沉积物相(t2) 

亨利定律常数

H(Pa·m
3
/mol) 

有机碳吸附系数 

Koc(L/kg) 

氧氟沙星 5.78×10
-3
 5.33×10

-5
 1.20×10

2[19]
 1.30×10

4[19]
 1.18×10

-16[19]
 0.99

(a)
 

罗红霉素 1.60×10
-4

 1.78×10
-5
 4.32×10

3[19]
 3.89×10

4[19]
 5.03×10

-26[19]
 7.214

(a)
 

(a)注:参数值通过EPI Suite计算获取.
 

表 3  研究区主要环境参数 

Table 3  Main environmental parameters of study area 

参数类型 参数描述 参数代码 参数值 来源 

水在水相中的体积分数 θ11 1 [20] 

悬浮颗粒物在水相中的体积分数 θ12 5×10
-6
 [20] 

生物相在水相中的体积分数 θ13 1×10
-6
 [20] 

孔隙水在沉积物相中的体积分数 θ21 0.69 实测 

固相部分在沉积物相中的体积分数 θ22 0.31 实测 

水和沉积物特征参数 

悬浮颗粒物在水中的密度(kg/L) ρss 1.5 [21] 
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续表 3 

参数类型 参数描述 参数代码 参数值 来源 

悬浮颗粒物的有机碳分数 fss 0.2 [20] 

生物相在水中的密度(kg/L) ρB 1 [21] 

生物相的有机碳分数 fB 1 [22] 

固相部分在沉积物相中的密度(kg/L) ρs 1.9 实测 

 

沉积物相中固相部分的有机碳分数 fs 0.04 [20] 

沉积物的埋藏速率(m/h) UB 3.40×10
-8 [20-21] 

悬浮颗粒物的沉降速率(m/h) UD 4.60×10
-8 [23] 

沉积物再悬浮速率(m/h) URE 1.10×10
-8 [23] 

沉积物-水相的分子扩散系数(m2/h) BMW 4.00×10
-6 [23] 

水相-沉积物的传质系数(m/h) K12 0.01 [23] 

迁移参数 

沉积物平均扩散长度(m) Y2 0.025 [21] 

水相的表面积(m2) A1 2.21×106 实测 

沉积物相的表面积(m2) A2 2.21×106 实测 

水相的体积(m3) V1 2.27×106 实测 

沉积物相的体积(m3) V2 5.52×105 实测 

环境参数 

水相的平流流出速率(m3/h) G 7.82×104 实测 

 

表 4  模拟抗生素的初始输入量(mol/h) 

Table 4  Initial input quantity of simulated antibiotics(mol/h) 

物质 上游平流 污水处理厂排放输入 合计 

氧氟沙星 1.15×10-2 1.15×10-3 1.27×10-2 

罗红霉素 1.69×10-3 1.57×10-4 1.85×10-3 

 

1.4  灵敏度分析和不确定性分析 

本逸度模型由方程和参数组成,参数本身存在

不确定性,为明确输入参数对输出结果的影响程度,

以识别模型关键影响参数,开展模型参数敏感性分

析.相关研究表明,参数变动范围为+10%或-10%时,

获得的敏感性系数差异不大
[24]

,因此,本文选择 25个

参数(表 5)的变动范围为+10%,并计算敏感性系数,

如下式: 

 
/

SC
/

i i

i

i i

Y Y

X X

Δ
=
Δ

 (3) 

式中:SCi为参数 i 的敏感性系数;Yi为输入参数 i 时

的输出结果;ΔYi为输入参数 i 在变动范围内变动时

的输出结果变化量;Xi为输入参数;ΔXi为输入参数在

变动范围内的变化量,敏感性系数的正负代表输入

参数变化对输出结果的正负影响. 

蒙特卡洛(Monte Carlo)模拟是目前应用较多的

模型不确定分析方法,旨在确定关键影响参数的共

同变化对输出结果的影响
[10]

.本文的具体分析过程:

以敏感性参数的分布类型代替确定值,通过计算机

多次随机选择和重复计算 10000 次,使用模拟结果

的第一和第三四分位数的差值(SQR),来量化模型的

不确定性信息,该过程使用Matlab实现. 

表 5  敏感性分析参数及其代码 

Table 5  Sensitivity analysis parameters and their codes 

参数 

代码 
参数名称 

参数 

代码 
参数名称 

参数

代码
参数名称 

参数

代码
参数名称 

参数 

代码 
参数名称 

H 亨利定律常数 θ13 
生物相在水相中的体

积分数 
ρB 生物相在水中的密度 UD 

悬浮颗粒物的沉降

速率 
G 水相平流流出速率

Koc 有机碳吸附系数 θ21 
孔隙水在沉积物相中

的体积分数 
fB 生物相的有机碳分数 URE 沉积物再悬浮速率 W 水体宽度 

K1 水相降解速率常数 θ22 
固相部分在沉积物相

中的体积分数 
ρs 

固相部分在沉积物相

中的密度 
BMW

沉积物-水相的分子

扩散系数 
h1 水深 

K2 
沉积物相降解速率

常数 
ρss 

悬浮颗粒物在水中的

密度 
fs 

沉积物相中固相部分

的有机碳分数 
Y2 

沉积物平均扩散长

度 
h2 泥深 

θ12 
悬浮颗粒物在水相

中的体积分数 
fss 

悬浮颗粒物的有机碳

分数 
UB 沉积物的埋藏速率 K12 

水相-沉积物的传质

系数 
Ei 输入速率 
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2  结果与讨论 

2.1  模拟结果与模型验证 

为验证模型的有效性,将模拟抗生素氧氟沙星

和罗红霉素在水相和沉积物相中各点位的预测和

实测浓度值转化为对数浓度进行对比,具体实测浓

度基于以往研究
[4]
.相关研究表明,预测值和实测值

浓度相差在一个对数单位内,模拟有效
[25-28]

.由图 3

可见,总体上,模拟浓度与实测浓度吻合程度较高,IV

级逸度模型适用于该研究区域,但由于模拟抗生素

含量较低,误差仍较大,两种抗生素模拟值与实测值

的对数残差分别为:氧氟沙星水相均值为 0.88,沉积

物相均值为 0.51;罗红霉素水相均值为 0.49,沉积物

相均值为 0.60.氧氟沙星在水相的模拟误差可接受,

但相较不佳,分析原因,模型模拟结果受很多因素影

响,如目标物质的理化性质、各环境相特征及排放速

率等,且模型参数部分取自文献值,未经校准,与实际

环境存在一定误差
[29-30]

.另一方面,实测值取自枯丰

水期两次测量平均值,精准反应河道实际浓度有一

定局限性.此外,两种物质在两相中模拟浓度均高于

实测浓度,分析可能与过高估计排放量有关,两种抗

生素输入为上游来水、小红门再生水厂和槐房再生

水厂的加权平均计算所得,再生水厂排水量由过往

环统数据获得,可能存在过高估计的情况
[31]

. 

   

   

图 3  氧氟沙星和罗红霉素模拟与实测对数浓度对比 

Fig.3  Comparison of simulated and measured logsrithmic concentrations of ofloxacin and roxithromycin 

2.2  介质迁移与归趋行为 

模拟抗生素在水相和沉积物相中的浓度变化如

图 4,图中表明,氧氟沙星在水体中的浓度先升后降并

趋于稳定,而在沉积物中逐渐降低并趋于稳定,罗红

霉素浓度变化规律与之相同,两种抗生素在水体中的

平衡时间超过沉积物中的平衡时间.计算平衡时各环

境介质的模拟浓度和迁移速率分别如表 6 和图 5.由

表 6可以看出,环境系统平衡时,氧氟沙星、罗红霉素

在水相和沉积物相质量百分比分别为 8.73%、91.27%

和 27.46%、72.54%,说明沉积物是两种物质的主要储

库,目标物质更倾向于在沉积物中富集
[32]

.从图5可以

看出,对于氧氟沙星,在水相中,平流输出是最主要的

输出过程,占水相总输出的 85%,比水相降解以及水

相向沉积物迁移高约 1~2个数量级,与其他研究结果
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类似
[33]

;在沉积物中,沉积物向水相迁移是主要的消

失途径,占沉积物相总输出的 94%,其次是沉积物降

解,沉积物埋藏作用最弱,说明水相是沉积物相抗生

素的重要汇区;对于罗红霉素,同样平流输出是水相

主要输出过程,占水相总输出的 99%,比水相降解以

及水相向沉积物迁移高约 2个数量级,沉积物中的规

律与氧氟沙星相似,沉积物相向水相迁移占沉积物相

总输出的 98%.以上结果表明,水相平流作用与沉积

物向水相迁移分别是两种抗生素在河流水体和沉积

物中的最主要去除方式,吸附于沉积物中的大部分抗

生素通过沉积物再悬浮或扩散过程进入到河流水体,

而水体中的大部分抗生素将通过水相平流作用注入

下游河流.但由于上游来水和污水处理厂出水中的抗

生素持续输入到河流中,从而导致河流中的抗生素仍

处于较高浓度水平
[34-35]

.本研究探讨了目标抗生素在

水相和沉积物相两相中的迁移行为,对于目标抗生素

在水相~沉积物相~生物多相的迁移还有进一步研究

的空间. 

 

 

图 4  氧氟沙星和罗红霉素环境介质浓度随时间变化 

Fig.4  Concentration variations with time in water and 

sediment of ofloxacin and roxithromycin 

表 6  平衡时两种抗生素在环境介质中的模拟浓度(mol/m3) 

Table 6  Simulated concentrations of two antibiotics in water 

and sediment at equilibrium 

抗生素 水相 沉积物相 

氧氟沙星 1.47×10-7 1.54×10-6 

罗红霉素 2.38×10-8 6.28×10-8 

 

 

图 5  氧氟沙星和罗红霉素在环境中的迁移通量 

Fig.5  The transfer fluxes of ofloxacin and roxithromycin in 

water and sediment  

2.3  模型的灵敏性和不确定分析 

对模型的 25 个输入参数进行灵敏度分析,分析

结果如图 6所示,敏感性系数大于 0表明参数正向影

响模型输出结果,小于 0则反之. 

选取敏感性系数绝对值>0.1 的参数进行排序,

可得亨利定律常数(H)对两种抗生素在水相、沉积物

相中的逸度影响最大,敏感性系数为 1.分析原因,亨

利定律常数与温度、化合物性质等多种因素相关,

从而成为影响目标物环境行为的重要理化参数.因

此,在模型参数获取过程中,应尽可能收集准确的亨

利定律常数或实验测定,从而缩小模拟结果与实际

结果的差异,保证模型可靠性
[18,36]

. 

两种抗生素对其他各项参数敏感性排序各不

相同.沉积物-水相的分子扩散系数(BMW)、沉积物平

均扩散长度(Y2)、孔隙水在沉积物相中的体积分数

(θ21)对水相氧氟沙星浓度影响较大,这是由于水相是

沉积物相中氧氟沙星的主要汇,因此沉积物相中的

环境参数对水相氧氟沙星浓度影响也较大
[31]

.孔隙

水在沉积物相中的体积分数(θ21)和固相部分在沉积

物相中的体积分数(θ22)对沉积物相氧氟沙星浓度也

有较大影响.对于水相罗红霉素浓度,流出速率(G)、
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输入速率(Ei)是影响较大的参数,一定程度说明减少

源排放可较有效控制再生水补水河流抗生素浓度.

孔隙水在沉积物相中的体积分数(θ21)对沉积物中罗

红霉素浓度的影响仅次于亨利定律常数(H).综上,孔

隙水在沉积物相中的体积分数(θ21)也是影响目标抗

生素在两相迁移的重要参数,本研究中为了模拟的

准确性,通过实测确定该参数值. 

除上述进行敏感性分析的参数外,pH 值、温度

等也是影响抗生素迁移的重要参数.如 pH值的改变

会使抗生素的解离状态发生变化,而解离状态的变

化,影响其表面电荷,也影响其在不同相的溶解、分

配及吸附
[37-38]

.就氧氟沙星 pKa1=5.97,pKa2=8.28,一

般当水体 pH<5.97 时 ,氧氟沙星带正电荷 ;水体

5.97<pH<8.28 时,其呈现两性离子态;水体 pH>8.28

时,其羧基去质子化,带负电荷.而罗红霉素 pKa=9.27,

当水体 pH<9.27 时 ,罗红霉素带正电荷 ;水体

pH>9.27 时,罗红霉素呈现中性分子态.另一方面 pH

值也会影响生物活性,从而影响其生物降解效率,对

光解和水解也有一定的影响,从而影响其迁移转化.

温度亦如此,影响抗生素的溶解度、扩散系数、降解

活性等,从而影响抗生素的环境行为
[19]

.另外,水相、

沉积物相中有机质的含量也影响其迁移且影响机

制比较复杂
[39-40]

.不仅如此,目前一些研究探讨多种

新污染物的共迁移行为,如微塑料对抗生素迁移的

影响等
[37,41]

.综合考虑参数影响,对模型参数的本地

化测定是作者下一步的研究方向. 

   

   

图 6  氧氟沙星和罗红霉素在水相和沉积物相中的灵敏度分析 

Fig.6  Sensitivity analysis of key parameters for ofloxacin and roxithromycin in water and sediment 

此外,对氧氟沙星和罗红霉素在水相和沉积物

相进行不确定性分析,结果表明,SQR 均在一个数量

级以下 ,与以往研究相似
[19,42]

.另外 ,水相的 SQR 

(<0.45)比沉积物相的 SQR(<0.04)大,推测与不同参

数的灵敏度及参数间影响的相对平衡有关
[32]

. 

3  结论 

3.1  基于 Level IV 逸度模型模拟了氧氟沙星和罗

红霉素两种抗生素在水相、沉积物相中的浓度,模拟

值与实测值对数浓度差范围为 0.49~0.88,表明模型
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适用于该研究区域. 

3.2  氧氟沙星和罗红霉素在水相和沉积物相趋于

平衡时,水相的平衡时间大于沉积物相的平衡时间,

平衡时水相平流是研究区两种抗生素的主要消失

途径,分别占水相总输出的85%和99%,水相-沉积物

两相迁移是沉积物主要归趋过程,沉积物是两种物

质的主要储库,平衡时两种目标物沉积物相质量百

分比分别为 91.27%和 72.54%. 

3.3  通过灵敏度分析,亨利定律常数(H)是影响两

种抗生素迁移的最主要因素.不确定性分析显示,水

相的不确定性较沉积物相大. 
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